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m Hinweise 1

Einleitung

CHORS

ieses Tutorial wurde erstellt, um die ersten Schritte, die sich

D meist als die frustriertendsten herausstellen, moglichst ein-
fach zu machen.

Da ich mir das Programm so nebenher selbst beigebracht habe und

meine Englischkenntnisse eindeutig rudimentar sind, erhebt dieses

Tutorial weder den Anspruch auf Vollstandigkeit noch das der vor-

geschlagene Weg der richtige ist. Ich bin flr jeden Hinweis und

Verbesserungsvorschlag flir dieses Tutorial dankbar. Hinweise bitte
an: w.hoelzel@gmx.de .

Ich wiinsche viel Spal} bei Chemsketch,

W. Holzel
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ie SchriftgroRe wurde so gewahlt, dass man auch bei Ver-

kleinerung der Seite sie noch lesen kann.. Zur Bearbeitung

der Tutorials bietet es sich an, das Chemsketchfenster auf
der linken Seite zu platzieren und auf der rechten Seite das pdf-
Dokument, so dass man nicht immer zwischen den Fenstern hin
und her wechseln muss.
Bei den Bildschirmfotos habe ich mit Hilfe von Gimp versucht die
unnotigen Bereiche aufzuhellen, so dass sie zwar sichtbar sind,
aber in den Hintergrund riicken. Das flhrt aber dazu, dass nattr-
lich die Bildschirmabbildungen nicht mit eurem Bildschirm (ber-
einstimmen.

Die griinen Kasten an der Seite sollen das schnelle Arbeiten er-
leichtern. Hier sind die aufeinanderfolgenden Schritte so kurz wie
moglich dargestellt, so dass man beim erneuten Arbeiten nicht
nochmals den ganzen Text durchzulesen hat.

Dieses Machwerk ,steht unter” Creative Commons.
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Hinweise
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m Installation 3
Installation

1. Schritt: Download Chemsketch kann man unter folgender Seite herunterladen:
http://www.acdlabs.com/download/

Wie man auf dieser Seite sieht, besteht das Hauptprogramm aus
mehreren Modulen. Das Hauptmodul ist ACD/Chemsketch 11
(Stand Okt. 08) und reicht fiir unsere Zwecke.

Leider muss man sich flr das Programm registrieren, ist aber fir
den privaten Gebrauch kostenlos.

Wer wie viel von den Zusatzmodulen benétigt muss jeder fiir sich
* http://www.acdlabs.com/download/ entscheiden. Das Standardprogramm hat schon alles nétige. Es

reicht also, wenn man ,All in One” chemsk11.exe runterladt.
e chemskll.exe

Mit einem Doppelklick auf chemsk11.exe beginnt die Installation.
Nach des Aktzeptierens der Lizenz kann man auswahlen, welche
Module man installieren mochte. Ich installiere immer alle.

2. Schritt: Installation

& ACD/Labs Software Setup Wizard v11,02 = -= ] 22
Custom Setup of ACDfLabs Software Components

You can add components of ACD/Labs Software
—

T add a camponent, click the checkbox. Tao see what's included in a component, click Details.

Components [Total Size: B0 Mb] i EDmpDnentSize} Details... |

ACD/ChemBasic 13553 Kb
ACDAID Viewer Free\ware 4 473 Kb
ACDA-Lab AddOn B 381 Kb
ACD/ChemSketch Freetware 29Mb
ACDAUPAC Mame Freetw are Add-On 3999 kb Select Al

ACD/LogP Calculator Addon 8E0 Kb
Clear All I

Description:  ACD /ChemBasic alows vou to customize your ACD ALabs package.

Destination directony: C:WCDFREETT Browse |
127 Gb —

Space available on disk:
Tatal dizk space required: B0 Mb

< Back Mext > I X Cancel I
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Im folgenden klickt man einfach auf ,Next”, sofern man keine An-
derungswiinsche hat.
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Programmstart

1. Schritt:

e ACDLABS 11.0
e ChemSketch
® 3 x Yes (Aktivieren / Deaktivieren)

2. Schritt:

3 Schritt:

CHORS

Das Programm versteckt sich hinter dem Ordner ACDLABS 11.0.
Offnet man diesen Ordner, so finden sich 4 Programme.

. ACDLABS11.0

%] 3D Viewer Spiele

@ ChernBasic P

[{E ChemSketch Favoriten

E5 CHNMR Viewer
. GUIDES Zuletzt verwendet
. IMNSTALL
. Uninstall Computer

Flr unseren Fall reicht ChemSketch aus. Die anderen Programme
lassen sich direkt aus dem Hauptprogramm ChemSketch starten.

Beim ersten Start kommt nach dem BegriiRungsbildschirm erst
einmal die Frage, ob und welche Dateien mit Chemsketch ver-
kntpft werden sollen.

rFiIr: Associations (CVACDFREEIINCHEMSKLEXE) el

This program is not pour default extension handler for the below file types. you can make it
defmult for opening the selected files.

Available Formats

8
‘ﬂl with:

[~ Always perform check when starting th aramm.

Select All ‘ Qn&elect.&ll] JIES | @Hn ] x Cancel] ? Help ‘

Dateien anderer Programme (wie z.B. ISIS/Sketch) kénnen dann
verknlpft, wenn man in Zukunft diese Dateien immermit Chems-
ketch 6ffnen mochte.

1 Unter ,Availables Formats” gewlinschtes wahlen.
2 Wichtig ist, dass man 2 deaktiviert, ansonsten bekommt
man diese Frage immer wieder gestellt.
3 Mit ,, Yes” geht es weiter.
W. Holzel 2008



Zum Schluss 6ffnet sich das , Tip of the day”. Wer nicht wie ich

Programmstart

4. Schritt:

zu faul ist zum Lesen, bekommt bestimmt den einen oder anderen

guten Hinweis.

Tip of the Day

(=]

g Did you know that in Structure Mode. ..

the Tools menu.

v Show Tips at Startup

ACDHChemSketch has many capabilities for calculating
and checking the chemical properies of the arganic
compounds. All the needed information can be found in

MNest Tip

Jetzt misste das folgende Programmfenster in seiner ganzen
Pracht vor euch ged6ffnet sein. Die meisten Funktionen kenne ich
auch nicht; die paar anderen werden nun in den folgenden Seiten

= o—
# ACD/ChemSketch (Freeware) - [nonamel1.sk?] (=R
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Hore,

Aug 18 15:14 Meet ACD/L abs| ACD/Labs RSS Feed: Sep 9 18:54 Making the Most of Valuable Laboratory Time at Conneclicut College/ Sep 1 14:23 ACDILabs and

Reach Agreement| Aug 21 14:23 Extended North American Phane Support Now Available| # Setup RSS

®8® Llablogin | NONAMEDT SK2 | 4¢1 Pags 1 fIr

Formula Weight

1-ChemSkeich 2-Database 3-ChemCoder
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Chemsketch einrichten

1. Schritt: Bindungslange Man hat es wesentlich einfacher, wenn man gleich folgende An-

und Winkel derung vornimmt:
1 Man 6ffnet unter Menlii — Options — Preferences.

Eile Edit Pages Tools Templates | Options [Fe@cuments Add-Ons I-Lab ACD/Labs Help

Structure Draw | d ef &l Preferences.. |321 = ||173% | ‘ Pal ‘@ |EE @‘ B wmeh "&; PubiZl
29 # O[S LA | ¢ | Towoi ok IEW Eas |0 R|TIPE|6 SRR %
= 10 20 S NETSE i 60 70 8o 90 100 10
1 | 1 | v Show Palette | 1 | 1 | 1 | 1 | 1 | 1
o : ¥ Show RSS

Set Structure Drawing Style L4

Add-0n Organizer...

""""""" ChemBasic Organizer...

2mozmalf »E

2 Man markiert den zweiten Reiter ,Structure”.

3 Unter ,Fixed” aktiviert man ,Bond Angle“ und ,Bond
Length“. Dadurch sind die Bindungswinkel und Bindungslange fi-
Xiert (keine Angst, die Winkel sind noch klein genug (12°?), aber senktrechte und waag-

e Optionen
e Preferences reci:te Striche gehen dadurch viel leichter). -
e Strukture Preferences

? . =]
tiu:unl Clean |

Bond [ntersections
W Enable

YWhite Space IEI.42 i 5

* Bond Angle + Bond Length _
General| Structure

— Fixed
W Bond Angle
¥ Bond Length |7 rm g

— Show——————  30-0Optimization
¥ Action Center ¥ Switch to 3D-Fatation Mode
W Template Shadow v &dd Hydrogens

¥ Hidden Atoms

¥ E i — Markuzh Shadaw
v Proportional Resize f :

v “wieframe 3D Fotation L M

¥ Select Graphics Secondary [ 7]
[T &uto-Select Bonds Tertiary feamel7]

W Auto-Stick Atoms W Show in Other AC0 Software

| Keep Stereo Corfiguration on: W Clean ¥ Flipz |

| Auto 4 Manual Murnbering Color |

¢ 0k x Cancel | ? Help

Shift-Taste
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Chemsketch einrichten 8

Zunachst soll ein Propan gezeichnet werden: . .
pang 1. Schritt: Methan zeichnen

Dabei missen folgende 3 Reiter bzw. Buttons markiert sind:

1 Structure (es soll ja ein Molekil gezeichnet werden);

2 C Die Struktur beruht auf Kohlenstoffatome;

3 Und wir wollen einfache Bindungen (Draw Normal) zeich-
nen.

e aktivieren von ,,Structure”

e aktivieren von ,C“

e aktivieren von ,, draw normal“

o |linke Maustaste auf weilles Blatt

- e auf Methan klicken und ziehen
File Edit & Tools Templates Options Documents Add-Ons I-Lab e auf Ethan klicken und ziehen
. NG () [ Propan zeichnen
Structure |Draw = vy ™ ‘ & X @ ‘ | aF °
| a @ é‘ S @ sl b e  Select/Move” aktivieren
A @ & ‘E]\ J..(w,‘ 7 /';”18*;] @(-}Z]‘ + /’A"ﬂ/‘{ 2 7| * Doppelklick auf Molekiil
20 S0

e Properties” bearbeiten
e ,Common“

e ,Show Carbon”“ — ,Al
e ,Apply“

e  Set Default”

e Unter eigenen Namen Speichern

30 40 &(

Ill

Flr das Propanmolekil miissen drei C-Atome gezeichnet werden.

4 Man klickt mit der linken Maustaste einmal auf das ,weiRe
Blatt” - es misste dort ein Methan in Halbstrukturschreibweise
stehen.

] ACD/ChemSketch (Freeware) - [nonamedl.sk2]
File Edit Pages Tools Templates Options Documents
Structure Draw | ('] [flj 5 BEESA 9 ¢ &
@& LAV ¢ /8 T6
%ﬁ nil%.“n..lllc.H.J....‘:I:.,..L...J:IC.L..J..L.:IC,,..
o |
Any T;
c |l 4
1 ]
0 -
F | & CH 4
Na “E ‘
Si| 1
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m Chemsketch einrichten 9

5 Man zieht dann mit gedriickter linker Maustaste vom Me-
than nach links oben bis zum ersten Rasterpunkt und lasst dann
los. Alternativ kann man auch einfach auf Methan klicken, aller-
dings hat man dann weniger Einflussmoglichkeiten auf den Ort des
zugefligten Kohlenstoffatoms.

2. Schritt: Ethan zeichnen

i) ACD/ChemSketch (Freeware) - [noname01.sk i) ACD/ChemSketch (Freeware) - [nonamel] sk2]
File Edit Pages Tools Templates Optiol File Edit Pages Tools Templates Options Docum
Structure Draw | [7] @ é BES& A Structure Oraw | (7] ﬂ] =) & 9
a®s O SIS ¢/ a8 0| SLA e & 8T
-n'I'I'IIu ; 1|u|2|u|3i ﬁéﬂ mult‘:“,hl..ullz._.-LlL...EID....|....3IU.“.|.,...

z =

6 Wie unter 5 beschrieben zeichnet man jetzt ein Propanmolekadil,
indem wir auf das Ethanende oben rechts klicken und nach unten
rechts eine weitere Bindung ziehen.

3. Schritt: Propan zeichnen

,-,:ii ACD/ChemSketch (Freeware) - [nonamedl k2]
File Edit Pages Tools Templates Options Docume

Structure Draw ﬂ@ﬂgg-@ “
o @& O [SLV v /&R0

g 0 10 20 0 P
0
A
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Chemsketch einrichten 10 m
Jetzt wird es ein wenig ungewohnt: . .
7 Als erstes muss man in den Select/Move Modus wechseln. 4. Schritt: C-Atome anzewgen
8 Dann genugt ein Doppelklick auf das Molekiil (z.B. auf das
mittlere nicht vorhandene C-Atom) und
9 ein neues Fenster mit ,Properties” geht auf.

] ACD/ChemSketch (Freeware) - [nonamedl.sk2]

le Edit i.::_l-:-- Tools Templates Options Docurments Add-Ons [-Lab  ACD/Labs Help
Structure  Draw A r"'- 7 ‘-'1 = .] ] X @ F- = \ 1T8% - " Fal @ ]
El@ j |q | J '(I v g f.-. = + ¥ o ﬁ d-+d [} ‘\3.(\ T‘ 1__.- --I;' 4 ": 3
....._..... s |:|-.|||I.| .': -'r. T :': I
€ =i ovenic: [1a]
w Coetin |
=] |Save| Dal |
. nnn-hc«mwmuwu
0 ] 5 B I
Na | :
i CH[n &% I N[ Combinstion |
P
[ apeb || SetDetait |
Update From Restore Dedault I

e T e ™ 4

10 ,,Common” Reiter aktivieren;

11 ,,Show Carbons“ — , All“ aktivieren;

12 ,Apply” driicken — Anderung wirkt sich auf markiertes Mo-
lekil aus;

13, Set Default” driicken — C-Atome werden immer angezeigt;
14 Optional kann man seine Einstellung unter einem Namen spei-
chern.

[=]Properties 2=

“E Speicherny 4&1 i v| | Save| Del |

10 Commnen aldihienem mm | Cormon | on | Bond | speci
Show Carbons
1 AP elgivieren W) | v a lZHidEZemEhagc

[Z Temna v Cross Out Invalid Atom
Size Calculation

AhomSymbulS'nel 10 vI
W Auto =
BordLength[7mm §|

Atom Style Bond Style
Avial | jo7pt -]
12 "Apply™ drlisken |- ; T
Apply Set Default |

18 "Set Deflanli® difielem, ST resore etout
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